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東 北大金融 竹 内一 栄 ,工学部.田 中 実 ,笹井 芳 彦
理学部. 渡 部 三度 , 長 谷 川 正 之
Rdhman(Phys･Rev･⊥旦AjA405日 9占4))は, 古典力学に従い
Lennard-Jonespotentialで相互作用 督しているN-864個の粒子に




うと考 え,先ずアJt,ゴンについてV)計算を試みた｡ 以 下に紹介するのはそo'D方
法o')概略 である｡
Rahirlanの計算に於けると同様 ,一辺の長さがLaJ立方休を考え,そo'3中に
質量mがアルゴ/のAt｡m と等 LhN≧8-64個U)粒子があるもの として
(L…(Nm/Pm)1/5), At-10-14sec だけ時尚お経つ ことにそれ








2.5×1O cm) から導 かれるものと仮定するO数値計算では粒子間力を求める
為めa)計算に鹿 も時間がかかるa)で, Rahmalに従い,粒子問距離がR-
2.250を越 えた場合にはそれー等の粒子間o!)力を無視することに したo即 ち運
動方程式は択a)様 な形 であるO
Lfi]d27i(t)





但 しE ′ は相対距離がRを越えない粒子に対する和 を表わ し,
=≡コ= =∋コ
F(r)≡-▽ Ⅴ(7r7)で ある.
この運動方程式によって数倍解 を求める方法按摩 Jt考 えられるが,我 女は差分








が成立す るもの とし･N個a)粒子について", 7i(tn_ 1) と 7i(tn)
とe)値 を もとに して7i(tn+1)uJ値 を計算するとい う方法を用いたO この
方法 では初期値 として アi(tJ )と 7i(t8)とU)値を与えれば差分方程
式に よって 7i(tl),Pi(t2)I- ･･ 03数値が償次求められ･速度は
-ーナ → 一-･}










この様 に して差分方程式 と初期値 とで違劫 葱決定された粒子系は ,指定 され
た密度 pm を持 -ているが,初期値Ti(し 1)及 び7i(to)を決める時 に勝
手 なエネルギーを与えられて しま うので,温度 T-9.4.40KでVJシ ミユ レー-/
ヨyとみなすことは出来 ない｡そ こで,こ.eJ系をある時間だけ熱源に鋲触 させ
てエネルギーをやDとbさせ る,とい う物理的な操作に対応するもa)として,
次U)様に粒子の軌道e)修正を行 ったo即ち･7i(tn+1) a)値 が求 められた
段階 で系の運動 エネルギーを計算 して温度に換算 したものを
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Tn = ｣L 誓 言i2(tn)
5NkB i=1
-tするとき言 i(tn十 1)- 匠 ⊂(r/Tn)1/2 - ｡ 言i(tn )At を加
えたもa)を改め て7i(tn+1) V値 と して採 用 し･以 後 V)計 酎 こぼそ C,値 を
用 いることに したO
戎 長瀬 時間 に して 10-12sec だけこV)ような修正を並用 し,そ の後は差分
＼
方程式だけに従 って粒子ej位鮭忽求めるとい う方針 で計算を始 めた｡現在は
n- 10,20,･･･,70 に対する7i(tn)､,マi(tn)の値 なDiskに
記薗 しながらn-79までの計算を終 った段階 であるO計算には日本電気o')協
力 を縛 ることが出来て同社内o'DNEACmode1 500 を使用 した｡計算に質
す る時間はnu)値 1個に対 してお よそ 1∴5× 102seed)桂皮 であるO
最後に ,今回CL)計算 でプログラム作成上有益 な助 言を して下さ9,又,種 々
a)便宜 をはかって下さった日本電気株式会社情報処理 システム部oD真鍋 部長及
び同部スクツ7の方々に感謝の意を表 する｡
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